Distorsiones en la red para nanocintas de grafeno armchair. ¿abren o no un gap? by Beneventano, Carlota Gabriela et al.
219 Ciencias Básicas
5º Jornadas ITE - 2019 - Facultad de Ingeniería - UNLP
DISTORSIONES EN LA RED PARA NANOCINTAS DE GRAFENO ARMCHAIR. ¿ABREN 
O NO UN GAP?
C.G. Beneventanoa,c, I. V. Fialkovskyb, M. Nietoa,c, E. M. Santageloc
aDepartamento de Física, Facultad de Ciencias Exactas, Facultad de Ingeniería- UNLP.
bCMCC- Universidade Federal do ABC, Santo André, S. P. Brasil
cIFLP, CONICET –CCT- Departamento de Física Faculta de Ciencias Exactas –UNLP.
E-mail: mariela.nieto@ing.unlp.edu.ar
INTRODUCCIÓN
Desde su sintetización en el laboratorio en 2004 el grafeno ha sido ampliamente 
estudiado. Sus propiedades particulares nos han enseñado nueva Física, como por 
ejemplo el Efecto Hall inusual, el electrón Zitterbewegung, y muchos otros han sido 
testeados en el laboratorio[1,2].
Se sabe que este material presenta un gap en su espectro de energías, por lo cual 
la creación de mecanismos para la apertura de un gap resulta un desafío para la ciencia 
actual, es éste el contexto en el que tiene protagonismo las nanocintas de grafeno (GNRs). 
Las nanocintas son usualmente nombradas, de acuerdo a la forma de su borde, como 
zigzag o armchair (AGNR).
En este trabajo estudiamos, en el límite del continuo, la familia de AGNRs 
caracterizadas por la presencia de átomos presentes a lo ancho de la 
cinta. Encontramos el espectro de energías de tal cinta y analizamos la posibilidad de abrir 
un gap y la existencia de estados exponencialmente localizados en el borde bajo diferentes 
distorsiones (i.e. términos de masa). Contrariamente a lo establecido en la literatura [3,4], 
mostramos que en algunos casos, las AGNRs metálicas poseen estados concentrados en 
el borde cuya existencia depende de los términos de masa presentes en el sistema. Un 
caso particular resulta de considerar una distorsión completa de Kekulé [5], para la cual 
calculamos la densidad de carga y la conductividad longitudinal usando las técnicas de la 
Teoría Cuántica de Campos (TCC) aplicadas al grafeno[6,7]. La contribución de estos 
modos de borde fue calculada separadamente, de lo cual se puede resaltar que la 
presencia de estos modos puede ser testeada en el laboratorio.
Este trabajo está organizado como sigue. La sección II contiene las bases de 
AGNRs sin distorsión. En la sección III presentamos, siguiendo la referencia [8], los 
posibles términos de masa compatibles con el Hamiltoniano, y manifestamos la existencia 
de una simetría que protege los modos sin gap. En particular consideramos una distorsión 
completa de Kekulé, destacando la presencia de estos modos de borde en la densidad de 
carga y la conductividad longitudinal. A menos que indiquemos lo contrario, trabajaremos 
con unidades naturales ( ).
AGNRs sin distorsión, simetrías y espectro
En el límite del continuo, el modelo macroscópico del grafeno [1], está dado por el 
Hamiltoniano de Dirac [9]: , donde y , son 
las matrices de Pauli actuando sobre los subespacios de subred y de los puntos de Dirac 
[10]. Siendo es la matriz identidad , y .
El Hamiltoniano actúa sobre espinores de la forma ,
donde son las funciones de onda del electrón correspondiente a la 
subred , y al valle .
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Dada una cinta de ancho , las condiciones de contorno armchair metálicas nos 
imponen la siguiente restricción:
                                            (1)
Si elegimos la siguiente representación de las matrices de :
                   (2)
El Hamiltoniano a estudiar, en esta representación, puede ser escrito como
                                                     (3)
donde hemos introducido un término de masa genérico .
Además de las simetrías discretas del Hamiltoniano conocidas como inversión 
espacial y temporal , donde es conjugación de carga:
                        (4)
existen dos simetrías más, una unitaria conocida como simetría de la subred o quiraly 
otra antiunitaria , compatibles con la condición de contorno y tales que:
                                (5)
Finalmente, existe una simetría adicional unitaria del sistema que hace que la 
conducta de las AGNRs sea tan peculiar. En efecto:
                                       (6)
además la condición de contorno (1) permanece invariante frente a .
De su acción sobre las componentes del espinor observamos que al actuar sobre 
este cambia según:
(7)
Aquí podemos reconocer una rotación de π/3  de la cinta, por lo tanto, bajo tal 
rotación, el borde armchair se transforma él mismo en armchair pero con los índices de 
subred corridos, mientras que la rotación de la primer zona de Brillouin produce un 
intercambio de los puntos de Dirac.
El espectro del Hamiltoniano con condiciones armchair se obtiene fácilmente si 
proponemos que las autofunciones puedan ser escritas como 
                                                  (8)
Cuando reemplazamos este ansatz en la ecuación de 
autoestados e imponiendo las condiciones de contorno 
(1)encontramos dos ramas diferentes del espectro. La primera corresponde a los modos 
con gap, cuya energía está dada por:
(9)
la segunda rama corresponde a las energías sin gap no degeneradas:
                                               (10)
Entonces, el espectro de una nanocintaarmchair metálica sin distorsión posee una 
rama sin gap y, por lo tanto, el sistema muestra una conducta metálica.
Posibles términos de masa. Presencia de modos de borde
Como mencionamos en la sección anterior, las AGNRs sin masa tienen un espectro 
sin gap y, por tanto, poseen canales conductores.
Los términos de masa que pueden abrir un gap [8,11], en general, deben satisfacer alguna 
relación de anticonmutación de manera de obtener un Hamiltoniano del tipo de Klein-
Gordon. A saber, deben satisfacer:
                                             (11)
Sin embargo, esta condición, por si sola, no asegura la apertura de un gap en el 
sistema considerado. Tal situación es conocida para los aislantes topológicos en dos 
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dimensiones (TI2D) donde existen estados de borde sin gap, cuyas propiedades están 
protegidos por la simetría antiunitaria de inversión temporal.
Las matrices que satisfacen (11) son cuatro:
                          (12)
donde es la matriz identidad de 4 × 4.  En los dos primeros términos reconocemos la 
parte real e imaginaria de Kekulé, siendo el término conocido como masa de Dirac, el 
tercero es la masa de Semenoff y finalmente el último es la masa de Haldane (ver [8,11]).
En el Hamiltoniano masivo , los anteriores términos de masa 
corresponden a los siguientes términos:
(13)
Se puede comprobar que, cada uno de ellos, satisfacen las simetrías anteriormente 
mencionadas, ver ecs. (4), (5) y (6), con en lugar de . Las conclusiones de tal 
análisis se resumen en la siguiente tabla:
Hemos demostrado [12] que los únicos términos de masa que admiten la presencia 
de modos sin gap son los que preservan . Además observamos, a partir de la tabla 
anterior, que en todos los casos podemos garantizar que el espectro de energías es 
simétrico, ya sea por o por .
Estudiamos el espectro del operador de Dirac modificado , donde el 
término de masa para está dado por la distorsión completa de 
Kekulé , que además de abrir el gap, posee estados localizados en el 
borde de la AGNRs.
En este caso mostramos, [13], que el espectro presenta una rama de modos 
concentrados en el borde no degenerados, con gap dada por:
                                     (14)
Por otro lado,  las energías correspondientes a los modos ordinarios degenerados, que 
abren el gap, están dadas por:
    (15)
Destacamos que un hecho interesante de la distorsión de Kekulé es la presencia de 
dos ramas del espectro con diferentes gaps: y , el primero 
corresponde a los modos de borde.
Utilizando TCC hemos podido calcular la contribución de cada uno de estos modos 
a las propiedades básicas de transporte de las nanocintas de Kekulé: densidad de carga 
media y conductividad longitudinal, en presencia de un potencial químico μ e impureza .
En este trabajo mostraremos únicamente la contribución de los modos de borde a tales 
propiedades.
La densidad  local de partículas, para los modos concentrados en el borde, en el 
límite en que resulta, en unidades físicas:
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                       (15)
donde , y tienen dimensiones de energía.
Por lo tanto, si es suficientemente pequeño pero tal que 
,  donde corresponde a la 
energía del primer estado correspondiente a los modos ordinarios, la contribución de estos 
modos a la  densidad de carga inducida en una cinta AGNR metálica está  localizada en el 
borde .
En la siguiente figura podemos ver el perfil de , para diferentes relaciones 
entre y , como función de la coordenada .
Densidad de carga como función de la posición relativa a respecto del ancho de la 
cinta para y , en unidades naturales.
Para calcular la contribución de estos modos a la conductividad longitudinal usamos 
la expresión análoga a la fórmula de Kubo. Para pequeñodesorden y en el límite dc 
encontramos, en unidades físicas:
                      (16)
donde es la carga del electrón, el ancho de la cinta y los puntos suspensivos indican 
términos de orden .
Nuevamente, la contribución de los modos concentrados a la conductividad dc 
puede ser fácilmente identificada siempre y cuando .
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CONCLUSIONES
En primer lugar, demostramos que las nanocintas de grafeno armchair conductoras 
permiten, en presencia de ciertas distorsiones, la existencia de modos (exponenciales) de 
borde. Esto es opuesto a la afirmación de que tales modos son exclusivos de las 
nanocintas de grafeno zigzag. Para las cintas armchair conductoras tales modos pueden 
ser modos con o gap o sin él, dependiendo del tipo de masa presente en el Hamiltoniano 
libre. Más precisamente, hemos probado que estos modos pertenecen al subespacio 
determinado por las condiciones de contorno, no solo en los bordes sino a lo ancho de la 
cinta. También demostramos que tales modos no tienen gap siempre que una simetría 
particular , interpretada como una rotación en , sea respetada por la distorsión.
Como ejemplo particular, donde los modos con gap existen, hemos estudiado la 
distorsión completa de Kekulé,que puede ser representada como la suma de dos términos 
anticonmutantes en el Hamiltoniano , que rompe Calculamos el espectro,la 
densidad local de carga de los portadores y la conductividad longitudinal dc para los modos 
de borde. Encontramos el rango de valores del potencial químico o potencial de gate, al 
cual sometemos las  AGNRs con la distorsión de Kekulé, para detectar la presencia de los 
modos concentrados al medir la densidad de carga local de los portadores, densidad de 
carga media y, en el régimen de desorden pequeño, la conductividad dc.
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